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Molecular dynamics simulations of 

surfactant and nanoparticle self-

assembly at liquid-liquid interfaces 

3 h 41 19/7 

 

Abstract 

We have performed molecular 

dynamics (MD) simulations to 

investigate self-assembly at water-

trichloroethylene (TCE) interfaces 

with the emphasis on systems 

containing modified (cải tiến, điều 

chỉnh) hydrocarbon nanoparticles 

(1.2 nm in diameter) and sodium 

dodecyl sulfate (sDs) surfactants. 

The nanoparticles and surfactants 

were first distributed randomly in the 

water phase. The MD simulations 

have clearly shown the progress of 

migration and final equilibrium of 

the sDs molecules at the water-TCE 

interfaces with the nanoparticles 

either at or in the vicinity of the 

interfaces. One unique feature is the 

„attachment‟ of surfactant molecules 

to the nanoparticle clusters in the 

water phase followed by the 

„detachment‟ at the water-TCE 

interfaces. At low concentrations of 

surfactants, the surfactants and 

nanoparticles co-equilibrate at the 

interfaces. However, the surfactants, 

at high concentrations, competitively 

dominate the interfaces and deplete 

nanoparticles away from the 

interfaces. The interfacial properties, 

such as interfacial thickness and 

interfacial tension, are significantly 

influenced by the presence of the 

surfactants, but not the nanoparticles. 

The order of the surfactants at the 

interfaces increases with increasing 

surfactant concentration, but is 

independent of nanoparticle 

Mô phỏng động học phân tử quá 

trình tự sắp xếp của các phân tử hoạt 

động bề mặt và  hạt nano ở các bề 

mặt phân cách giữa hai lớp chất lỏng 

  

Tóm tắt 

Chúng tôi tiến hành các mô phỏng 

động học phân tử (MD) để khám phá 

hiện tượng tự sắp xếp tại các bề mặt 

phân cách nước-trichloroethylene 

(TCE), ở đây chúng ta sẽ tập trung 

vào các hệ chứa các hạt nano 

hydrocarbon cải tiến (đường kính 1.2 

nm) và các chất hoạt động bề mặt 

natri dodecyl sulfate (SDS). Trong 

mô phỏng, đầu tiên, chúng ta sẽ cho 

các hạt nano và các chất hoạt động 

bề mặt phân tán ngẫu nhiên trong 

pha nước. Các mô phỏng MD giúp 

chúng ta hiểu rõ hơn quá trình di 

chuyển và cân bằng cuối cùng của 

các phân tử sDs tại các bề mặt phân 

cách nước-TCE khi có các hạt nano 

nằm ngay tại hoặc lân cận các bề mặt 

phân cách. Một tính chất độc đáo là 

"hiện tượng gắn" các phân tử hoạt 

động bề mặt  vào các đám hạt nano 

trong pha nước, tiếp theo sau là 'tách 

ra' ở các bề mặt phân cách nước-

TCE. Khi nồng độ chất hoạt động bề 

mặt thấp, các chất hoạt động bề mặt 

và hạt nano cùng cân bằng ở các bề 

mặt phân cách. Tuy nhiên, khi nồng 

độ của các chất hoạt động bề mặt 

cao, chúng sẽ chiếm ưu thế ở các bề 

mặt phân cách và đẩy các hạt nano ra 

khỏi bề mặt phân cách. Các chất hoạt 

động bề mặt có ảnh hưởng đáng kể 

đến các thuộc tính bề mặt phân cách, 

chẳng hạn như độ dày bề mặt phân 

cách và sức căng mặt phân cách, 

nhưng các hạt nano không ảnh 

hưởng đến những tính chất này. Trật 

tự của các chất hoạt động bề mặt 



concentration. Finally, the simulation 

has shown that surfactants can 

aggregate along the water-TCE 

interfaces, with and without the 

presence of nanoparticles. 

 

 

 

(some figures in this article are in 

colour only in the electronic version) 

 

Self-assembly of nanosized objects 

at liquid-liquid interfaces is of 

tremendous interest for various 

natural and industrial applications.  

 

For example, self-assembly of 

surfactant molecules or polymers at 

liquid-liquid interfaces is essential in 

the preparation and stabilization of 

conventional emulsions. The 

importance of conventional 

emulsions is reflected through their 

wide applications in the food, 

cosmetic, pharmaceutical, petroleum, 

fine chemical, and coating industries.  

Surfactant interfacial self-assembly 

is also critical in numerous processes 

such as lubrication, detergency, 

biological transferring, and polymer 

processing. Recently, there has been 

a growing interest in the self-

assembly of nanoparticles due to 

their important applications. For 

example, self-assembled 

nanoparticles at a liquid-liquid 

interface serve as building blocks for 

bottom-up assembly of new 

functional materials with unique 

physical properties [1, 2]. 

Furthermore, there is growing 

interest in solid-stabilized emulsions 

that use solid nanoparticles or 

microparticles as emulsion 

tăng theo nồng độ của nó, nhưng 

không phụ thuộc nồng độ hạt nano. 

Cuối cùng, mô phỏng cho thấy các 

chất hoạt động bề mặt có thể tích tụ 

dọc theo các bề mặt phân cách nước-

TCE, khi có và khi không có các hạt 

nano.  

 

(một số ảnh trong bài báo này là ảnh 

màu và chỉ có thể xem được trong 

phiên bản điện tử)  

Hiện tượng tự sắp xếp của các đối 

tượng kích thước nano tại các bề mặt 

phân cách giữa hai lớp chất lỏng rất 

đáng quan tâm trong tự nhiên cũng 

như trong các ứng dụng công nghiệp. 

Ví dụ, sự tự sắp xếp các phân tử hoạt 

động bề mặt và các polyme ở bề mặt 

phân cách giữa hai lớp chất lỏng 

đóng vai trò quan trọng trong quá 

trình điều chế và ổn định các nhũ 

tương thông thường. Tầm quan trọng 

của nhũ tương thường được thể hiện 

qua các ứng dụng đa dạng của chúng 

trong thực phẩm, mỹ phẩm, dược 

phẩm, dầu khí, hóa chất tinh khiết, 

và các ngành  sơn phủ. Tự sắp xếp bề 

mặt phân cách của chất hoạt động bề 

mặt cũng rất quan trọng trong nhiều 

quá trình như bôi trơn, tẩy rửa, 

chuyển đổi sinh học, chế biến 

polymer. Gần đây, các nhà nghiên 

cứu ngày càng quan tâm đến hiện 

tượng tự sắp xếp của các hạt nano do 

những ứng dụng quan trọng của 

chúng. Ví dụ, các hạt nano tự sắp xếp 

tại bề mặt phân cách giữa hai lớp 

chất lỏng đóng vai trò là những thành 

phần cơ bản trong quá trình tổng hợp 

từ dưới lên các vật liệu  chức năng 

mới với những tính chất vật lý độc 

đáo [1, 2]. Bên cạnh đó, các nhà 

nghiên cứu cũng ngày càng quan tâm 

hơn đến các nhũ tương ổn định rắn 



stabilizers. For these systems, the 

self-assembly of solid particles at 

liquid-liquid interfaces is essential 

[3-12]. Although the fundamentals of 

surfactant adsorption at liquid-liquid 

interfaces are well understood, the 

self-assembly of nanoparticles at 

liquid-liquid interfaces has not been 

fully explored.  

 

 

 

One of the remaining challenges is to 

understand multiphase interactions, 

self-assembly processes, and self-

assembled structures of 

nanoparticles, especially when the 

size of the nanoparticles is 

comparable with the molecular 

dimension of the surrounding liquids. 

Dai et al [12] have reported the 

success of using solid- stabilized 

emulsions as a new experimental 

model system to investigate the 

detailed self-assembled structure of 

nanoparticles (1-5 nm) at a water-

trichloroethylene (TCE) interface. 

This assembly was determined by 

use of an environmental transmission 

electron microscope (E-TEM). In 

sharp contrast to microparticles or 

large-size nanoparticles forming a 

monolayer at liquid-liquid interfaces, 

ultra small dodecanethiol-capped 

nanoparticles of 1-5 nm form 

randomly distributed multilayers at 

the water-TCE interfaces, with an 

interparticle distance varying from 

close contact to approximately 25 nm 

[12]. This interesting result offers the 

first direct observation of 

nanoparticles in a liquid medium 

using E-TEM and opens new 

opportunities for high-resolution 

dùng các hạt nano và các hạt micro 

rắn làm chất ổn định hóa nhũ tương. 

Đối với các hệ này, hiện tượng tự sắp 

xếp các hạt rắn tại bề mặt phân cách 

giữa hai lớp chất lỏng rất quan trọng 

[3-12]. Mặc dù, chúng ta đã hiểu 

được các nguyên tắc cơ bản của hiện 

tượng hấp thụ chất hoạt động bề mặt 

tại các bề mặt phân cách giữa hai lớp 

chất lỏng, hiện tượng tự sắp xếp của 

các hạt nano tại bề mặt phân cách 

giữa hai lớp chất lỏng vẫn chưa được 

nghiên cứu thấu đáo. Một trong 

những thách thức vẫn còn tồn tại là 

các tương tác nhiều pha, các quá 

trình tự sắp xếp, và các cấu trúc tự 

lắp ráp của các hạt nano, đặc biệt khi 

kích thước của các hạt nano vào cỡ 

kích thước của phân tử  chất lỏng 

xung quanh. Dai và các cộng sự [12] 

tuyên bố đã thành công trong việc sử 

dụng các nhũ tương ổn định rắn làm 

hệ mô hình thí nghiệm mới để khảo 

sát chi tiết cấu trúc tự sắp xếp của 

các hạt nano (1-5 nm) tại bề mặt 

phân cách nước-trichloroethylene 

(TCE). Quá trình lắp ghép này được 

xác định bằng kính hiển vi điện tử 

truyền qua thân thiện môi trường (E-

TEM). Khác với các hạt micro hoặc 

hạt nano kích thước lớn hình thành 

một đơn lớp ở bề mặt phân cách giữa 

hai lớp chất lỏng, các hạt nano phủ 

dodecanethiol siêu nhỏ kích thước từ 

1-5 nm hình thành nhiều lớp phân bố 

ngẫu nhiên tại các bề mặt phân cách 

nước-TCE, trong đó khoảng cách 

giữa các hạt thay đổi từ không (chạm 

vào nhau) đến khoảng 25 nm [12]. 

Kết quả lý thú này giúp chúng ta có 

thể quan sát trực tiếp các hạt nano 

trong môi trường lỏng bằng E-TEM 

và mở ra cơ hội mới cho việc nghiên 

cứu các hạt nano độ phân giải cao 



nanoparticle research involving 

liquids. However, the microscopy 

work is limited to probing the 

equilibrium structure, not the 

dynamic self-assembly process. In 

addition, the experimental images do 

not provide detailed information of 

interfacial properties such as the 

interfacial thickness or chemical 

composition. Recently, Luo et al [13] 

have presented the molecular 

dynamics (MD) simulation results of 

the in situ self-assembly of modified 

hydrocarbon nanoparticles with 

mean diameters of 1.2 nm at water-

TCE interfaces. The simulation has 

clearly shown the progress of cluster 

formation, migration, and final 

equilibrium of both single particles 

and clusters at liquid-liquid 

interfaces. In addition, the simulation 

shows that the water-TCE interfacial 

thickness analyzed from density 

profiles is influenced by the presence 

of nanoparticles either near or in 

contact with the interface but is 

independent of the number of 

nanoparticles present [13]. 

 

One fundamental as well as practical 

question has not been addressed is 

the heterogeneous or competitive 

self-assembly of nanoparticles and 

surfactants at liquid-liquid interfaces 

for systems containing a mixture of 

surfactants and nanoparticles. The 

application of surfactants is 

ubiquitous, ranging from natural and 

industrial processes to commercial 

and personal care products. 

However, many processes are 

performed in the presence of both 

nanoparticles and surfactants. For 

example, surfactants are widely used 

trong môi trường lỏng. Tuy nhiên, 

quan sát dưới kính hiển vi chỉ có thể 

thăm dò cấu trúc ở trạng thái cân 

bằng, chứ không phải quá trình tự 

sắp xếp động. Bên cạnh đó, các hình 

ảnh thực nghiệm không cung cấp cho 

chúng ta những thông tin chi tiết về 

các tính chất của bề mặt phân cách 

chẳng hạn như độ dày bề mặt phân 

cách hoặc thành phần hóa học. Gần 

đây, Luo và cộng sự [13] đã trình 

bày các kết quả mô phỏng động học 

phân tử (MD) của quá trình tự sắp 

xếp tại chổ các hạt nano hydrocarbon 

cải tiến đường kính trung bình 1,2 

nm tại các bề mặt phân cách nước-

TCE. Các mô phỏng cho thấy rõ quá 

trình hình thành đám, sự di chuyển 

và cân bằng cuối cùng của từng hạt 

và các đám tại bề mặt phân cách giữa 

hai lớp chất lỏng. Ngoài ra, mô 

phỏng cũng cho thấy độ dày bề mặt 

phân cách nước-TCE (được phân 

tích từ profile mật độ) chịu ảnh 

hưởng của các hạt nano nằm gần 

hoặc tiếp xúc với bề mặt phân cách 

nhưng không phụ thuộc số hạt nano 

[13].  

 

Một vấn đề cơ bản và thực tế vẫn 

chưa được giải quyết là sự tự lắp ráp 

không đồng đều hoặc cạnh tranh của 

các hạt nano và chất hoạt động bề 

mặt tại các bề mặt phân cách giữa hai 

lớp chất lỏng trong các  hệ chứa cả 

chất hoạt động bề mặt và hạt nano. 

Các chất hoạt động bề mặt có nhiều 

ứng dụng, từ các quá trình tự nhiên 

đến công nghiệp và các sản phẩm 

thương mại và chăm sóc cá nhân. 

Tuy nhiên, nhiều quá trình xảy ra khi 

có cả hạt nano và chất hoạt động bề 

mặt. Ví dụ, các chất hoạt động bề 

mặt được sử dụng rộng rãi trong các 



in the chemical flooding (chảy tràn, 

làm ngập) processes in tertiary 

(enhanced) oil recovery. The 

surfactant concentration can be low 

(0.1-0.2%) or high (2.0-10.0%) 

depending on the application [14]. 

Based on the principles of solid-

stabilized emulsions, nanoparticles in 

the oil well, such as clays, scales, 

and corrosion products can also self-

assemble at the oil-water interfaces 

[15]; thus the heterogeneous or 

competitive adsorption between solid 

particles and surfactants is important. 

As another example, in a multi-layer 

coating process, the competition 

between surfactants (often for 

wetting purpose) and nanoparticles 

(often for property enhancer 

purpose) at liquid-liquid interfaces is 

also not negligible. Here we will 

report MD simulations on the self-

assembly at liquid-liquid interfaces 

when the systems contain a mixture 

of surfactants and nanoparticles. 

 

MD simulation is a powerful tool for 

obtaining molecularly detailed 

information and the underlying 

physics of various systems, including 

liquid-liquid interfaces [16], liquid- 

liquid interfaces containing 

surfactant molecules [16], and liquid-

liquid interfaces containing 

nanoparticles [13]. For example, MD 

simulations have been successfully 

performed on water-carbon 

tetrachloride (CCl4) [17, 18], water-

octane [19], water-decane [20], 

water- dichloroethane [21, 22], and 

water-dichloromethane [23] 

interfaces. These simulations have 

provided molecular information that 

supplements experimental 

quá trình flooding  hóa học trong thu 

hồi dầu tam cấp (tăng cường). Nồng 

độ chất hoạt động bề mặt có thể thấp 

(0,1-0,2%) hoặc cao (2,0-10,0%) tùy 

theo từng ứng dụng [14]. Dựa trên 

các nguyên tắc của chất nhũ tương 

ổn định rắn, các hạt nano trong các 

giếng dầu, chẳng hạn như đất sét, cặn 

và các sản phẩm ăn mòn cũng có thể 

tự lắp ráp tại các bề mặt phân cách 

dầu-nước [15]; do đó sự hấp thụ 

không đồng đều và cạnh tranh giữa 

các hạt rắn và chất hoạt động bề mặt 

cũng quan trọng. Xét một ví dụ khác, 

chẳng hạn trong quá trình phủ đa lớp, 

sự cạnh tranh giữa các chất hoạt 

động bề mặt (để làm ướt) và các hạt 

nano (nhằm tăng cường tính chất) tại 

các bề mặt phân cách giữa hai lớp 

chất lỏng cũng không thể bỏ qua. Ở 

đây, chúng tôi sẽ trình bày các mô 

phỏng MD về hiện tượng tự sắp xếp 

tại các bề mặt phân cách giữa hai lớp 

chất lỏng khi hệ chứa hỗn hợp chất 

hoạt động bề mặt và các hạt nano.  

 

Mô phỏng MD là một công cụ mạnh 

có khả năng đưa ra những thông tin 

chi tiết về phân tử và các tính chất 

vật lý cơ bản của các hệ khác nhau, 

bao gồm các bề mặt phân cách giữa 

hai lớp chất lỏng [16], các bề mặt 

phân cách giữa hai lớp chất lỏng 

chứa các phân tử hoạt động bề mặt 

[16], và các bề mặt phân cách giữa 

hai lớp chất lỏng chứa các hạt nano 

[13]. Ví dụ, các mô phỏng MD đã 

được thực hiện thành công trên các 

bề mặt phân cách nước-carbon 

tetrachloride (CCl4) [17, 18], nước 

octan [19], nước-decane [20], nước 

dichloroethan [21, 22], và nước 

dichloromethane [23]. Những mô 

phỏng này cung cấp cho chúng ta  



capabilities and have illuminated 

new underlying physics. Moreira and 

Skaf [17] found a significant 

reduction of hydrogen bonds near the 

water-carbon tetrachloride interface 

and the dipole moments of water 

showed preference of aligning along 

the interface. The work by Zhang et 

al [18] suggests there are inner and 

outer layers near the water-octane 

interface, and that the water dipoles 

point in opposite directions at the 

different layers. Benjamin [22] 

investigated the self-diffusion of 

liquid molecules at water-

dichloroethane interfaces and found 

that the diffusion of both water and 

dichloroethane molecules was faster 

parallel to the interface than 

perpendicular to it. The MD 

simulations have also been extended 

to liquid-liquid interfaces containing 

surfactant molecules. Recently, 

Rivera et al [24] simulated water-

alkane systems containing methanol 

and reported the surfactant behavior 

of methanol, i.e. methanol molecules 

adsorb preferably at the water-alkane 

interface and decrease the interfacial 

tension through molecular 

rearrangement. Schweighofer et al 

[25] observed the inclination of 

sodium dodecyl sulfate (sDs) anionic 

surfactants at water-CCl4 interfaces. 

The mixture of sDs with nonionic 

surfactants was simulated by 

Dominguez [26] and the results 

showed that the interaction and 

charge distribution had significant 

effects on the location of surfactants. 

Finally, as discussed previously, Luo 

et al [13] have successfully simulated 

the in situ self-assembly of modified 

hydrocarbon nanoparticles at a 

thông tin phân tử bổ sung cho thực 

nghiệm và làm sáng tỏ những tính 

chất vật lý mới. Moreira và Skaf [17] 

nhận thấy sự giảm đáng kể liên kết 

hydro gần bề mặt phân cách nước-

carbon tetrachloride và các moment 

lưỡng cực của nước có khuynh 

hướng nằm dọc theo bề mặt phân 

cách. Nghiên cứu của Zhang và các 

cộng sự [18] cho thấy có các lớp bên 

trong và bên ngoài gần bề mặt phân 

cách nước-octane, và lưỡng cực nước 

có hướng khác nhau trong từng lớp. 

Benjamin [22] nghiên cứu sự tự 

khuếch tán của các phân tử chất lỏng 

tại bề mặt phân cách nước- 

dichloroethan và thấy rằng sự khuếch 

tán của các phân tử nước và 

dichloroethan theo hướng song song 

với bề mặt phân cách sẽ nhanh hơn 

theo hướng vuông góc với bề mặt 

phân cách. Người ta cũng đã mở 

rộng các mô phỏng MD cho bề mặt 

phân cách giữa hai lớp chất lỏng 

chứa các phân tử hoạt động bề mặt. 

Gần đây, Rivera và các cộng sự [24] 

đã mô phỏng hệ nước-ankan chứa 

methanol và ghi nhận (báo cáo) các 

tính chất hoạt động bề mặt của 

methanol, cụ thể, các phân tử 

methanol hấp thụ tốt tại bề mặt phân 

cách nước-ankan và giảm sức căng 

mặt phân cách thông qua sư sắp xếp 

lại phân tử. Schweighofer và các 

cộng sự [25] quan sát được sự 

nghiêng của các chất hoạt động bề 

mặt anion natri dodecyl sulfate 

(SDS) ở bề mặt phân cách nước-

CCl4. Hỗn hợp của SDS với các chất 

hoạt động bề mặt không ion được 

Dominguez [26] mô phỏng và kết 

quả cho thấy sự tương tác và phân bố 

điện tích ảnh hưởng đáng kể đến vị 

trí của các chất hoạt động bề mặt. 



water-TCE interface. In this paper, 

we report the MD simulations 

investigating the self-assembly at 

liquid-liquid interfaces with the 

presence of both surfactants and 

nanoparticles. We will address the 

following fundamental questions: (i) 

if the surfactants and nanoparticles 

are initially distributed randomly in 

one of the bulk phases, what are their 

equilibrium locations? (ii) will they 

assemble heterogeneously at the 

same liquid- liquid interface or be 

competitive to each other? (iii) what 

are the influences of surfactants and 

nanoparticles on interfacial 

properties? (iv) what are the structure 

and distribution of surfactants and 

nanoparticles at the molecular level? 

 

 

 

 

 

 

1. Methodology 

 

The MD simulations were performed 

using the GROMACS 3.3.1 package 

[27-30]. The interaction parameters 

were computed using the 

GROMOS96 force field [31], with 

the intermolecular (non-bonded) 

potential represented as a sum of the 

Lennard-Jones (LJ) force and 

pairwise Coulomb interaction and 

the long-range electrostatic force 

determined by the cut-off method. 

The velocity Verlet algorithm was 

used for the numerical integrations 

[32], and the initial atomic velocities 

were generated with a Maxwellian 

distribution at the given absolute 

temperature [33, 34]. 

Cuối cùng, như đã nói, Luo và cộng 

sự [13] đã mô phỏng thành công hiện 

tượng tự sắp xếp tại chổ các hạt nano 

hydrocarbon cải tiến tại bề mặt phân 

cách nước-TCE. Trong bài báo này, 

chúng tôi trình bày các mô phỏng 

MD về hiện tượng tự sắp xếp tại các 

bề mặt phân cách giữa hai lớp chất 

lỏng khi có sự hiện diện đồng thời 

của chất hoạt động bề mặt và các hạt 

nano. Chúng tôi sẽ làm rõ những vấn 

đề sau đây: (i) nếu các chất hoạt 

động bề mặt và các hạt nano phân 

tán ngẫu nhiên ở một trong các pha 

khối, vị trí cân bằng của chúng ở 

đâu? (ii) Có hiện tượng lắp ghép 

không đồng đều ở cùng bề mặt phân 

cách giữa hai lớp chất lỏng hoặc 

cạnh tranh nhau không? (iii) các chất 

hoạt động bề mặt và các hạt nano 

gây ra những ảnh hưởng gì đến các 

tính chất bề mặt phân cách? (iv) Cấu 

trúc và phân bố của các chất hoạt 

động bề mặt và hạt nano ở cấp độ 

phân tử như thế nào?  

1. Phương pháp luận 

 

Chúng tôi thực hiện các mô phỏng 

MD bằng gói phần mềm GROMACS 

3.3.1 [27-30]. Các tham số tương tác 

được tính bằng trường lực 

GROMOS96 [31], trong đó thế 

tương tác giữa các phân tử (không 

liên kết) được biểu diễn dưới dạng 

tổng của lực Lennard-Jones (LJ) và 

tương tác Coulomb từng cặp ,và lực 

tĩnh điện tầm xa được xác định qua 

phương pháp cut-off. Chúng tôi sử 

dụng thuật toán vận tốc Verlet để 

tính các tích phân số [32], và tạo ra 

vận tốc ban đầu của nguyên tử bằng 

phân bố Maxwell ở một nhiệt độ 

tuyệt đối nhất định  [33, 34].  

modified : cải tiến, điều chỉnh, thay 



 

Water was modeled using the single 

point charge (SPC) model [35, 36]. 

The structures and topologies of 

sodium dodecyl sulfate (SDS) and 

trichloroethylene (TCE) were 

generated by the small-molecule 

topology generator PRODRG [37]. 

The spherical modified hydrocarbon 

nanoparticle (mean diameter of 1.2 

nm) was truncated from a diamond-

like lattice made of carbon atoms 

that bonded in non-planar hexagonal 

structure and, to increase the 

simulation efficiency, saturated with 

united CH, CH2, and CH3 atoms 

[13, 38]. We have simulated four 

types of systems detailed as follows: 

system A was a 20 ns simulation of 

pure water and TCE; systems B were 

50 ns simulations of water and TCE 

containing 5 and 10 nanoparticles, 

respectively; systems C were 50 ns 

simulations of water and TCE 

containing 5, 10, 20, 50, and 99 SDS 

molecules, respectively; systems D 

were 50 ns simulations of water and 

TCE containing 2, 5 and 10 

nanoparticles, and different numbers 

of SDS molecules, respectively. 

Nanoparticles or SDS molecules 

were added into the water phase at 

the beginning of the simulations for 

systems B or C. The surfactants were 

added into the water phase after the 

nanoparticles‟ initial insertion at the 

beginning of the simulations for 

systems D. It is 

Table 1. Composition of the 

simulation systems. 

Number of parallel runs with 

different initial velocities from 

Maxwellian distribution. System A 

simulates 20 ns and the other 

đổi tính chất 

Nước được mô hình hóa bằng mô 

hình điện tích điểm (SPC) [35, 36]. 

Chúng tôi dùng chương trình tạo tô-

pô phân tử nhỏ PRODRG [37] để tạo 

ra cấu trúc và tô-pô của natri dodecyl 

sulfate (SDS) và trichloroethylene 

(TCE). Các hạt nano hydrocarbon 

hình cầu  cải tiến  (đường kính trung 

bình 1,2 nm) được cắt ra từ mạng 

kim cương, mạng này gồm các 

nguyên tử carbon liên kết theo cấu 

trúc lục giác không phẳng và, để 

nâng cao hiệu quả mô phỏng, chúng 

được làm cho bão hòa với hỗn hợp 

nguyên tử CH, CH2, và CH3 [13, 

38]. Chúng tôi đã mô phỏng chi tiết 

bốn loại hệ như sau: hệ A biểu diễn 

mô phỏng  20 ns của nước tinh khiết 

và TCE; hệ  B là mô phỏng 50 ns của 

nước và TCE lần lượt chứa 5 và 10 

hạt nano; hệ C là mô phỏng 50 ns 

của nước và TCE lần lượt chứa 5, 10, 

20, 50, và 99 phân tử SDS; hệ D là 

mô phỏng 50 ns của nước và TCE 

lần lượt chứa 2, 5 và 10 hạt nano, và 

một số phân tử SDS khác. Trong các 

hệ B hoặc C, các hạt nano hoặc các 

phân tử SDS được thêm vào pha 

nước lúc bắt đầu quá trình mô phỏng. 

Đối với hệ D, vào lúc bắt đầu quá 

trình mô phỏng chúng ta đưa  các hạt 

nano vào pha nước, sau đó tiếp tục 

thêm vào chất hoạt động bề mặt. 

Chúng ta  

 

 

 

Bảng 1. Thành phần của các hệ mô 

phỏng.  

Số lần chạy song song với vận tốc 

ban đầu khác nhau từ phân bố 

Maxwell. Hệ A mô phỏng  20 ns và 

các hệ còn lại mô phỏng 50 ns.  



systems simulate 50 ns. 

worthwhile noting that our approach 

is different from several other MD 

simulations [25,26, 39] of liquid-

liquid interfaces containing 

surfactants only, where the 

surfactants are initially pinned at the 

interfaces. In our simulations, the 

surfactants, as well as nanoparticles, 

were initially added into the water 

phase to empower the simulation to 

compute their dynamics in the two 

phases and final equilibrium 

positions. System A contains a total 

of 5913 atoms and the initial size of 

the simulation box is 3.3 x 3.3 x 7.8 

nm . The initial size of the simulation 

box was 8.3 x 8.3 x 19.6 nm3 for 

systems B and 10.4 x 10.4 x 20.6 

nm3 for systems C and D. The atom 

numbers are different in systems B, 

C, and D due to the presence of 

different numbers of nanoparticles 

and surfactant molecules. A 

summary of the computed systems is 

shown in table 1. All systems lead to 

an initial density of 1.0 g cm-3 for 

water and 1.456 g cm-3 for TCE. 

After the construction of the 

simulation box, the energy was 

minimized using the steepest descent 

method with a cutoff of 10 A for van 

der Waals and Coulomb forces. 

Simulations were performed in NPT 

(constant number of molecules, 

constant pressure, and constant 

temperature) ensemble [40] using the 

Berendsen thermostat [41] with 

coupled temperature and pressure at 

300 K and 1 bar. We used a 9 A cut-

off for van der Waals interactions 

and a 10 A cut-off for long-range 

electrostatics for systems C and D. 

Periodic boundary conditions were 

 

cần chú ý rằng cách tiếp cận của 

chúng ta khác với một số mô phỏng 

MD khác [25,26, 39] về các bề mặt 

phân cách giữa hai lớp chất lỏng chỉ 

chứa các chất hoạt động bề mặt, 

trong đó ban đầu các chất hoạt động 

bề mặt được gắn tại các bề mặt phân 

cách. Trong mô phỏng của chúng tôi, 

ban đầu các chất hoạt động bề mặt, 

cũng như các hạt nano được thêm 

vào pha nước để làm cho mô phỏng 

có thể mô tả được các đặc tính động 

học của chúng trong hai pha và các 

vị trí cân bằng cuối cùng. Hệ A chứa 

tổng cộng 5913 nguyên tử và kích 

thước ban đầu của hộp mô phỏng là 

3.3  3.3  7.8 nm
3
. Đối với hệ B, 

kích thước ban đầu của hộp mô 

phỏng là 8.3  8.3  19.6 nm
3
  và 

10.4  10.4  20.6 nm
3
 đối với các 

hệ C và D. Số nguyên tử trong các hệ 

B, C và D khác nhau do số lượng hạt 

nano và các phân tử hoạt động bề 

mặt khác nhau. Bảng 1 tóm tắt các 

kết quả  tính toán cho từng hệ. Tất cả 

các hệ dẫn đến mật độ ban đầu của 

nước là 1.0 g cm
-3

  và của TCE là 

1.456 g cm
-3

. Sau khi xây dựng hộp 

mô phỏng, năng lượng được cực tiểu 

hóa bằng phương pháp bước giảm 

cực đại với cut off 10 A
0
 đối với các 

lực van der Waals và Coulomb. Mô 

phỏng được thực hiện trong tập hợp 

NPT (số phân tử, áp suất và nhiệt độ 

không đổi) [40] dùng bộ ổn nhiệt 

Berendsen [41] với nhiệt độ ghép và 

áp suất lần lượt là 300 K và 1bar. 

Chúng tôi sử dụng cut-off 9 A
0
 cho 

các tương tác van der Waals  và cut-

off 10 A
0
 cho quá trình tĩnh điện tầm 

xa ở các hệ C và D. Điều kiện biên 

tuần hoàn được áp dụng theo tất cả 

các hướng. Bước thời gian là 4 fs. 



applied in all directions. The time 

step was 4 fs. The results were 

averaged from multiple parallel runs. 

The simulation details of systems A 

and B can be found in the previously 

published paper by Luo et al [13]. 

After the simulation, the interfacial 

properties and structures were 

characterized using the GROMACS 

analysis tools and visual molecular 

dynamics (VMD) [42].  

2. Results and discussion 

2.1. In situ self-assembly of 

surfactants and nanoparticles at 

water-TCE interfaces 

 

 

The emphasis here is investigating 

the interfacial self-assembly of 

systems containing a mixture of 

surfactants and nanoparticles; for 

comparison, we have also included 

systems 

Figure 1. Sample snapshots of 

systems (a) B2, (b) C5, (c) D2, and 

(d) D8 at different simulation time 

intervals. The nanoparticles, SDS 

molecules, water phase and TCE 

phase are represented by red spheres, 

in yellow chains, in blue (dark 

phase), and in lime (light phase), 

respectively. 

involving surfactants or 

nanoparticles only. Figure 1(a) 

shows the progress of cluster 

formation, migration, and final 

equilibrium of 10 nanoparticles (B2) 

at the water-TCE interfaces. Similar 

in situ self-assembly of a system 

containing 99 surfactants (C5) is 

shown in figure 1(b). It is noticeable 

that the surfactants equilibrate at the 

water-TCE interfaces at a much 

faster rate compared to that of 

Sau đó chúng tôi tính trung bình các 

kết quả của những lần chạy song 

song. Các chi tiết mô phỏng các hệ  

A và B đã được đề cập đến trong bài 

báo của Luo và cộng sự [13]. Sau khi 

mô phỏng, chúng ta sẽ xác định các 

tính chất bề mặt phân cách và cấu 

trúc bằng các công cụ phân tích 

GROMACS và động học phân tử 

trực quan (VMD) [42].  

 

2. Kết quả và thảo luận  

2.1. Hiện tượng tự sắp xếp tại chỗ 

các chất hoạt động bề mặt và các hạt 

nano tại các bề mặt phân cách nước-

TCE  

 

Ở đây, chúng ta tập trung vào việc 

nghiên cứu hiện tượng tự sắp xếp tại 

bề mặt phân cách của các hệ chứa 

hỗn hợp chất hoạt động bề mặt và 

các hạt nano; để so sánh, chúng ta 

cũng đề cập đến các hệ  

Hình 1. Ảnh chụp mẫu của các hệ (a) 

B2, (b) C5, (c) D2, và (d) D8 ở 

những khoảng thời gian mô phỏng 

khác nhau. Các hạt nano, các phân tử 

SDS, pha nước và pha TCE lần lượt 

được biểu diễn bằng các hình cầu đỏ, 

các chuỗi vàng, màu xanh lam (pha 

tối), và màu vàng chanh (pha sáng). 

  

chỉ chứa các chất hoạt động bề mặt 

hoặc các hạt nano. Hình 1 (a) biểu 

diễn quá trình kết tụ, di chuyển và 

cân bằng cuối cùng của 10 hạt nano 

(B2) tại các bề mặt phân cách nước-

TCE. Tương tự, hình 1 (b) biểu diễn 

hiện tượng tự sắp xếp tại chổ của 

một hệ chứa 99 phân tử chất hoạt 

động bề mặt (C5). Chúng ta cần chú 

ý rằng các chất hoạt động bề mặt cân 

bằng tại các bề mặt phân cách nước-

TCE với tốc độ nhanh hơn nhiều so 



nanoparticles. Interestingly, it 

becomes more complicated with the 

presence of both surfactants and 

nanoparticles in systems D. At low 

surfactant concentrations (D1-D4 

and D6-D7), the surfactants and 

nanoparticles can co-equilibrate at 

the same liquid-liquid interfaces, as 

demonstrated in an example in figure 

1(c). However, at the highest 

surfactant concentration when the 

systems contain 99 surfactants, the 

nanoparticles are depleted away   

 

Figure 2. Snapshot of one sample run 

of system D8 at 21 ns. Four 

nanoparticles form a cluster in water 

and six nanoparticles form a cluster 

in TCE. The nanoparticles, SDS 

molecules, water phase and TCE 

phase are represented by red spheres, 

in yellow, in blue (top), and in lime 

(bottom), respectively. 

from the interface at equilibrium 

(figure 1(d)). This is most likely due 

to the steric effect of surfactants, 

although a more detailed mechanism 

needs to be further explored. 

It is important to note the observed 

„attachment‟ and „detachment‟ of 

surfactants to nanoparticles when the 

systems contain both surfactants and 

nanoparticles. In all simulated 

systems, the surfactants can attach to 

the nanoparticles and diffuse 

simultaneously with the 

nanoparticles in the water phase 

towards the interfaces. Upon 

reaching the water-TCE interface, 

the surfactants will detach 

themselves from the nanoparticles 

and remain at the interfaces, whereas 

the nanoparticle clusters will diffuse 

into the TCE phase. The nanoparticle 

với các hạt nano. Điều lý thú là, 

trong hệ D, hiện tượng sẽ phức tạp 

hơn khi có đồng thời chất hoạt động 

bề mặt và các hạt nano. Khi nồng độ 

chất hoạt động bề mặt thấp (D1-D4 

và D6-D7), các chất hoạt động bề 

mặt và hạt nano có thể cùng cân 

bằng tại cùng bề mặt phân cách giữa 

hai lớp chất lỏng, như hình 1 (c). Tuy 

nhiên, ở nồng độ chất hoạt động bề 

mặt cao nhất khi hệ có 99 phân tử 

hoạt động bề mặt, các hạt nano bị 

quét ra khỏi  

 

Hình 2. Ảnh chụp một lần chạy mẫu 

của hệ  D8 tại 21 ns. Bốn hạt nano 

tạo thành một đám trong nước và sáu 

hạt nano hình thành một đám trong 

TCE. Các hạt nano, các phân tử SDS, 

pha nước và pha TCE lần lượt được 

biểu diễn bằng các hình cầu màu đỏ, 

màu vàng, màu xanh (trên cùng), và 

màu vàng chanh (phía dưới).  

bề mặt phân cách ở trạng thái cân 

bằng (hình 1 (d)). Hiện tượng này có 

thể là do hiệu ứng không gian của 

các chất hoạt động bề mặt, tuy nhiên 

chúng ta vẫn chưa hiểu rõ cơ chế.  

Chúng ta cần chú ý đến hiện tượng 

“gắn kết” và “tách” của các chất hoạt 

động bề mặt với các hạt nano khi hệ 

có chứa cả các chất hoạt động bề mặt 

và các hạt nano. Trong tất cả các hệ  

mô phỏng, các chất hoạt động bề mặt 

có thể gắn vào các hạt nano và 

khuếch tán đồng thời với các hạt 

trong pha nước hướng về phía bề mặt 

phân cách. Khi đến bề mặt phân cách 

nước-TCE, các chất hoạt động bề 

mặt sẽ tự tách ra khỏi các hạt nano 

và nằm tại các bề mặt phân cách, 

trong khi các cụm hạt nano sẽ 

khuếch tán vào pha TCE. Cuối cùng, 

các đám hạt nano sẽ cân bằng ở các 



clusters will finally equilibrate at the 

water-TCE interfaces except in the 

systems containing 99 surfactants, as 

discussed previously. Figure 2 is a 

snapshot of one sample run of 

system D8 at 21 ns when two 

nanoparticle clusters are in the 

vicinity of a water-TCE interface. 

The upper nanoparticle cluster 

surrounded by surfactants is 

approaching the interface and the 

lower nanoparticle cluster has been 

depleted away from the interface. 

When the surfactants are in contact 

with nanoparticles, the hydrophobic 

tails of the SDS molecules orient 

closer to the nanoparticle surfaces 

with the hydrophilic heads pointing 

outwards, as shown in figure 3. This 

is mainly due to the hydrophobic 

nature of the nanoparticles, the 

hydrophilic nature of the surrounding 

water phase, and the amphiphilic 

nature of the SDS molecules. 

2.2. Influences of surfactants and 

nanoparticles on interfacial thickness 

and interfacial tension 

Interfacial thickness is an important 

interfacial physical property that is 

barely obtainable experimentally but 

only theoretically or 

computationally. One intuitive 

question to ask here is about the 

influences of surfactant and 

nanoparticle mixtures on interfacial 

thickness. Figure 4(a) presents the 

mass density profile of a pure water-

TCE system (system A) and figures 

4(b)-(e) are those of systems 

containing nanoparticles (system 

B2), or surfactants (system C5), or 

both (systems D2 and D8). 

Interfacial thickness, defined as the 

distance over which the TCE density 

bề mặt phân cách nước-TCE ngoại 

trừ trong các hệ chứa 99 phân tử hoạt 

động bề mặt, như đã thảo luận trước 

đây. Hình 2 là ảnh chụp một lần chạy 

mẫu D8 ở 21 ns khi hai đám hạt nano 

nằm trong vùng lân cận của bề mặt 

phân cách  nước-TCE. Cụm hạt nano 

ở trên có các chất hoạt động bề mặt 

bao bọc xung quanh tiến đến bề mặt 

phân cách và cụm hạt nano bên dưới 

bị quét ra khỏi bề mặt phân cách. Khi 

các chất hoạt động bề mặt tiếp xúc 

với các hạt nano, các đuôi kỵ nước 

của các phân tử SDS càng hướng gần 

đến các bề mặt của hạt nano trong 

khi các đầu ưa nước hướng ra ngoài, 

như  hình 3. Hiện tượng này chủ yếu 

là do bản chất kỵ nước của các hạt 

nano, bản chất ưa nước của pha nước 

xung quanh, và bản chất amphiphilic 

của các phân tử SDS.  

Amphiphilic: một phân tử vừa có 

tính ưa nước vừa có tính kỵ nước 

 

2.2. Ảnh hưởng của các chất hoạt 

động bề mặt và các hạt nano đến độ 

dày và sức căng bề mặt phân cách  

Độ dày bề mặt phân cách là một tính 

chất vật lý quan trọng  không thể tìm 

được bằng thực nghiệm, chỉ có thể 

tìm được chúng thông qua lý thuyết 

hoặc tính toán. Một câu hỏi phát sinh 

tự nhiên ở đây là ảnh hưởng của hỗn 

hợp chất hoạt động bề mặt và hạt 

nano đến độ dày bề mặt phân cách. 

Hình 4 (a) biểu diễn biên dạng mật 

độ khối lượng của hệ nước-TCE 

thuần túy (hệ A) và các hình 4 (b) - 

(e) là biên dạng mật độ khối lượng 

của các hệ hạt nano (hệ B2), hoặc 

chất hoạt động bề mặt (hệ  C5), hoặc 

cả hai (hệ D2 và D8). Độ dày bề mặt 

phân cách, được định nghĩa là 

khoảng cách mật độ TCE giảm từ 



drops from 90% to 10% of the bulk 

density, is plotted as a function of 

number of SDS surfactants in figure 

5. It illustrates a monotonic increase 

of the interfacial thickness with 

increasing number of SDS 

surfactants. Luo et al [13] have 

shown that the water-TCE interface 

thickness is increased by 

approximately 40% with the 

presence  

Figure 3. Snapshot of one sample run 

of system D8 at 10 ns. Four 

nanoparticles form a cluster in water 

and are represented as simplified red 

balls. The hydrophobic chains of 

SDS molecules are represented in 

blue and the hydrophilic head groups 

of SDS molecules are represented in 

red and yellow. 

of nanoparticle clusters either near or 

in contact with the interface but is 

independent of the number of 

nanoparticles present. Figure 5 

illustrates that nanoparticles may 

also influence the interfacial 

thickness but their effect is 

significantly less compared to that of 

surfactants. The strong influence of 

SDS surfactants on interfacial 

thickness is also observed by the MD 

simulation by Schweighofer et al 

[25] in which they studied the SDS at 

water-CCl4 interfaces, although the 

latter involves surfactants only. 

Recently, Li et al [43] have reported 

that the dodecane-water interfacial 

thickness increases with increasing 

the concentrations of linear 

alkanesulfonate and 

alkybenzenefulonates using a 

dissipative particle dynamics 

simulation. According to the 

theoretical work by Telo da Gama et 

90% đến 10% mật độ khối, được 

biểu diễn theo số phân tử hoạt động 

bề mặt SDS trong hình 5. Chúng ta 

thấy độ dày bề mặt phân cách tăng 

đơn trị theo số phân tử hoạt động bề 

mặt SDS. Luo và cộng sự [13] đã 

chứng minh rằng độ dày bề mặt phân 

cách nước -TCE tăng khoảng 40% 

khi có  

 

 

Hình 3. Ảnh chụp một lần chạy mẫu 

của hệ D8 tại 10 ns. Bốn hạt nano 

hình thành một đám trong nước và 

được biểu diễn bằng các quả bóng 

màu đỏ. Chuỗi kỵ nước của các phân 

tử SDS được biểu diễn bằng màu 

xanh và các nhóm đầu ưa nước của 

các phân tử SDS được biểu diễn 

bằng màu đỏ và màu vàng.  

các cụm hạt nano gần hoặc tiếp xúc 

với bề mặt phân cách nhưng không 

phụ thuộc vào số hạt nano. Hình 5 

cho thấy các hạt nano cũng có thể 

ảnh hưởng đến độ dày bề mặt phân 

cách nhưng mức độ ít hơn so với các 

chất hoạt động bề mặt. Schweighofer 

và các cộng sự [25] cũng đã phát 

hiện được ảnh hưởng mạnh của các 

chất hoạt động bề mặt SDS đến độ 

dày bề mặt phân cách thông qua mô 

phỏng MD, trong đó họ đã nghiên 

cứu SDS tại các bề mặt phân cách 

nước-CCl4, mặc dù nghiên cứu sau 

chỉ liên quan đến các chất hoạt động 

bề mặt. Gần đây, sử dụng mô phỏng 

động học hạt tiêu tán, Li và các cộng 

sự [43] phát hiện ra rằng độ dày bề 

mặt phân cách dodecane-nước tăng 

tuyến tính theo nồng độ 

alkanesulfonate và 

alkybenzenefulonates. Theo công 

trình lý thuyết của Telo da Gama và 

cộng sự [44], độ dày bề mặt phân 



al [44], the increased interfacial 

thickness is due to the 

accommodation of the presence of 

concentrated surfactants at the 

interface. 

Another important physical property 

is interfacial tension (y), which is 

calculated using  

(1)  

 

where paa (a = x, y, or z) is the aa 

element of the pressure tensor and Lz 

is the linear dimension of the 

simulation cell in the z direction 

perpendicular to the interfaces [19, 

24, 34]. Figure 6 shows the 

normalised water-TCE interfacial 

tension as a function of the number 

of SDS molecules in systems C and 

D. The interfacial tension is 

normalised by dividing the 

interfacial tension of each system 

with the interfacial tension of pure 

water-TCE. The pure water-TCE 

interfacial tension, simulated from 

system A, is 41.5 mN m-1, which is 

reasonably close to the experimental 

value of 38.9 mN m-1 measured in 

our laboratory using a Kriiss K100 

tensiometer. Figure 6 shows that the 

increasing number of SDS molecules 

results in a significant reduction of 

interfacial tension. The reduction 

slows down at higher SDS 

concentrations. It is noticeable that 

here nanoparticles have a minor 

influence on interfacial tension, 

which is consistent with the 

observation on systems B. 

Surfactants such as SDS molecules 

are well known for effective 

reduction of interfacial tensions. 

A similar reduction has been 

observed in the MD simulations of 

cách tăng do sự tích lũy chất hoạt 

động bề mặt dày đặc tại bề mặt phân 

cách.  

 

 

Một tính chất quan trọng khác là sức 

căng bề mặt phân cách ( ) có dạng 

 
 

Trong đó  ( = x, y, hoặc z ) là 

thành phần  của tensor áp suất và 

Lz là kích thước tuyến tính của ô mô 

phỏng theo hướng z vuông góc với 

các bề mặt phân cách [19, 24, 34]. 

Hình 6 biểu diễn sức căng bề mặt 

phân cách nước-TCE chuẩn hóa theo 

số phân tử SDS trong các hệ C và D. 

Sức căng bề mặt phân cách được 

chuẩn hóa bằng cách chia sức căng 

bề mặt phân cách của mỗi hệ cho sức 

căng bề mặt phân cách của riêng 

nước -TCE. Sức căng của riêng bề 

mặt phân cách nước-TCE được mô 

phỏng từ hệ A là 41,5 mN m
-1

, gần 

bằng giá trị thực nghiệm 38,9 mN m
-

1
 đo trong phòng thí nghiệm của 

chúng tôi bằng đồng hồ đo sức căng 

Kriiss K100. Hình 6 cho thấy số 

phân tử SDS tăng dẫn đến sự giảm 

mạnh sức căng bề mặt phân cách. 

Hiện tượng này chậm lại khi nồng độ  

SDS cao. Điều đáng chú ý ở đây là 

các hạt nano có ảnh hưởng nhỏ đến 

sức căng bề mặt phân cách, điều đó 

phù hợp với kết quả quan sát trên các 

hệ B. Chúng ta biết rằng các chất 

hoạt động bề mặt chẳng hạn như 

phân tử SDS có thể làm giảm sức 

căng bề mặt phân cách rất hiệu quả. 

 

  

Người ta cũng quan sát được hiện 

tượng giảm tương tự trong các mô 



water-vapor and water- CCl4 

interfaces containing surfactants 

[45]. The reduction of surfactants on 

interfacial tension has also been 

studied extensively from 

experimental and practical aspects. 

One prevailing mechanism has been 

proposed by Langmuir in which the 

reduction of surface tension is 

equivalent to the pressure of the two-

dimensional surfactant film [46]. The 

theoretical work by Telo da Gama et 

al [44] used a generalized van der 

Waals model and suggested that „the 

reduction in surface tension is 

proportional to adsorbed surfactants 

only at low concentration‟ but the 

correlation fails at high interfacial 

surfactant concentrations. In contrast, 

there is sparse work on the effect of 

nanoparticles on interfacial tension. 

Recently, Ravera et al [47] have 

reported the experimental work on 

the influence of colloidal silica 

nanoparticles on interfacial tensions 

of water-air and water-hexane 

interfaces containing 

hexadecyltrimethylammonium 

bromide (CTAB) surfactant using a 

drop shape tensiometer. Their work 

has shown that the presence of 1 

wt% nanoparticles significantly 

reduces the effectiveness of CTAB 

due to the adsorption of surfactants 

onto nanoparticles and leads to a 

reduction of surfactant concentration 

at the interface. Here we have used 

nanoparticles (1.2 nm in diameter) 

that are more than a magnitude 

smaller than those in the 

experimental work. In addition, the 

simulation has clearly shown that 

although the SDS surfactants attach 

to the nanoparticles in the water 

phỏng MD của các bề mặt phân cách 

nước-hơi nước và nước-CCl4 chứa 

các chất hoạt động bề mặt [45]. Sự 

giảm các phân tử hoạt động bề mặt 

trên sức căng bề mặt đã được nghiên 

cứu rộng rãi ở cả khía cạnh thực 

nghiệm và thực tế. Langmuir đã đưa 

ra một cơ chế tính sự giảm sức căng 

bề mặt thông qua áp lực của màng 

chất hoạt động bề mặt hai chiều [46]. 

Các công trình lý thuyết của Telo da 

Gama và các cộng sự [44] sử dụng 

mô hình van der Waals tổng quát hóa 

và cho rằng "sự giảm sức căng bề 

mặt tỷ lệ với lượng chất hoạt động bề 

mặt hấp thụ chỉ ở nồng độ thấp" 

nhưng điều này không đúng  khi 

nồng độ chất hoạt động bề mặt ở bề 

mặt phân cách cao. Trái lại, chưa có 

nhiều công trình nghiên cứu ảnh 

hưởng của các hạt nano đến sức căng 

bề mặt phân cách.  Gần đây,  Ravera 

và các cộng sự [47] đã tiến hành 

công trình thực nghiệm nghiên cứu 

ảnh hưởng của các hạt nano TiO2 

dạng keo đến sức căng bề mặt phân 

cách của các bề mặt phân cách nước-

không khí và nước-hexane chứa chất 

hoạt động bề mặt 

hexadecyltrimethylammonium 

bromide (CTAB) dùng đồng hồ đo 

sức căng hình giọt. Công trình của họ 

cho thấy sự hiện diện của 1% hạt 

nano (tính theo trọng lượng) làm 

giảm đáng kể hiệu quả của CTAB do 

sự hấp thụ các chất hoạt động bề mặt 

trên các hạt nano và dẫn đến sự giảm 

nồng độ chất hoạt động bề mặt tại bề 

mặt phân cách. Ở đây, chúng tôi 

dùng các hạt nano (đường kính 1.2 

nm), các hạt này có kích thước lớn 

hơn so với các hạt trong công trình 

thực nghiệm. Ngoài ra, mô phỏng 

cũng cho thấy rõ mặc dù các chất 



phase, they detach themselves when 

reaching the interface and remain 

finally in equilibration at the 

 

Number of SDS Molecules 

Figure 5. Interfacial thickness as a 

function of the number of SDS 

molecules. The circles, triangles, and 

squares represent interfacial 

thicknesses of the systems without 

nanoparticles and with five and ten 

nanoparticles, respectively. 

Number of SDS Molecules 

Figure 6. Normalised water-TCE 

interfacial tensions as a function of 

the number of surfactant molecules. 

The circles, triangles, squares, and 

diamonds represent interfacial 

tensions of the systems without the 

nanoparticles and with two, five, and 

ten nanoparticles, respectively. 

interfaces. We hypothesize that the 

minor effect of nanoparticle clusters 

on interfacial tension here may also 

be explained by their small contact 

area with the interface (only one or 

two particles within the clusters are 

„truly‟ in contact with the interface) 

thus the effect on interfacial pressure 

is less significant. 

 

2.3. Conformation and lateral 

distribution of surfactants at liquid-

liquid interfaces 

 

One advantage that the simulation 

provides is the detailed structural 

information at the molecular level. 

Our simulation has shown the 

anionic head groups (SO-) of the 

SDS molecules immersed in the 

water phase with the tail groups 

(hydrocarbon chains) stretching 

across the interface into the TCE 

hoạt động bề mặt gắn vào các hạt 

nano ở pha nước, chúng tự tách ra 

khi đến bề mặt phân cách và cuối 

cùng vẫn ở trạng thái cân bằng tại  

Số  phân tử SDS  

Hình 5. Độ dày bề mặt phân cách 

theo số phân tử SDS. Đường tròn, 

tam giác, và hình vuông lần lượt biểu 

diễn độ dày bề mặt phân cách của hệ 

không có các hạt nano và khi có năm 

và mười hạt nano.  

 

Số  phân tử SDS 

Hình 6. Sức căng bề mặt phân cách 

nước-TCE theo số phân tử hoạt động  

bề mặt. Các đường tròn, tam giác, 

vuông và kim cương lần lượt biểu 

diễn sức căng bề mặt phân cách của 

các hệ khi không có hạt nano và khi 

có hai, năm, và mười hạt nano  

 

bề mặt phân cách. Chúng tôi cho 

rằng tác dụng của các đám hạt nano 

đến sức căng bề mặt phân cách nhỏ 

và nguyên nhân là do góc tiếp xúc 

với bề mặt phân cách nhỏ (chỉ có 

một hoặc hai hạt trong đám hạt 'thực 

sự' tiếp xúc với bề mặt phân cách) do 

đó ảnh hưởng không đáng kể đến áp 

lực bề mặt phân cách.  

 

2.3. Cấu tạo và phân bố theo phương 

ngang của chất hoạt động bề mặt tại 

bề mặt phân cách giữa hai lớp chất 

lỏng  

Một ưu điểm của mô phỏng là nó 

cung cấp thông tin chi tiết về cấu 

trúc ở cấp độ phân tử. Mô phỏng của 

chúng tôi cho thấy các nhóm đầu 

anion (SO-) của các phân tử SDS 

nhúng trong pha nước cùng với các 

nhóm đuôi (chuỗi hydrocarbon) trải 

dài qua bề mặt phân cách vào pha 

TCE. Nói cách khác, ở mức độ vi 



phase. In other words, the surfactants 

span across the  

 

Figure 7. SDS‟s head group-water 

radial distribution functions for 

system D8. (a) Correlations 

involving the water hydrogen atoms. 

(b) Correlations involving the water 

oxygen atoms. The red and green 

lines refer to the g(r) calculated with 

the sulfur and oxygen atoms of the 

head groups of SDS, respectively. 

Data are averaged over eight runs 

within the last 5 ns. (c) One isolated 

SDS molecule from the simulation to 

show the preference of the hydrogen 

atoms (in white spheres) in water to 

the SDS head group. 

 

 

water-TCE interface 

microscopically. This is due to the 

hydrophilic and hydrophobic nature 

of their head and tail groups, 

respectively. Figure 7 shows the 

head group-water radial distribution 

functions for system D8. Four types 

of correlations were calculated: 

g(rO-WH), g(rS-wH), g(rO-wO), and 

g(rS-WO). The subscript symbols 

„O‟ and „S‟ refer to the oxygen and 

sulfur atoms in SDS, and „WH‟ and 

„WO‟ refer to the hydrogen and 

oxygen atoms in water. Figure 7(a) is 

the correlation between the anionic 

SDS head group and the hydrogen 

atoms in water and figure 7(b) shows 

those with the oxygen atom in water. 

Figure 7 shows that the hydrogen 

atoms in water align closer to the 

head group of the SDS molecule, as 

demonstrated by first peaks of g(rO-

WH) at 1.7 A and g(rS-WH) at 2.9 

A. Both first peaks occur at shorter 

mô, chất hoạt động bề mặt trải rộng 

qua  

 

Hình 7. Hàm phân bố xuyên tâm 

nước-nhóm đầu của SDS đối với hệ 

D8. (a) Các hàm tương quan liên 

quan đến các nguyên tử hydro của 

nước. (b) Các hàm tương quan liên 

quan đến  nguyên tử oxy của nước. 

Các đường đỏ và xanh lần lượt chỉ 

g(r) ứng với các nguyên tử lưu huỳnh 

và oxy  của các nhóm đầu của SDS. 

Dữ liệu được tính trung bình trên 8 

lần chạy trong 5 ns cuối cùng. (c) 

Một phân tử SDS riêng biệt trong mô 

phỏng cho thấy sự ưu tiên của các 

nguyên tử hydro (biểu diễn bằng các 

hình cầu màu trắng) trong nước đối 

với nhóm đầu SDS.  

 

bề mặt phân cách nước-TCE. Điều 

này do bản chất ưa nước và kỵ nước 

của các nhóm đầu và nhóm đuôi của 

chúng. Hình 7 biểu diễn hàm phân 

bố xuyên tâm của nước-nhóm đầu 

của hệ D8. Chúng ta tính bốn loại 

tương quan: g (RO-WH), g (RS-Wh), 

g (RO-wo), và g (RS-WO). Các chỉ 

số dưới 'O' và 'S' chỉ các nguyên tử 

oxy và lưu huỳnh trong SDS, và 

'WH' và 'WO' chỉ các nguyên tử  

hydro và oxy trong nước. Hình 7 (a) 

biểu diễn mối tương quan giữa nhóm 

đầu anion SDS và các nguyên tử 

hydro trong nước và hình 7 (b) tương 

ứng với trường hợp nguyên tử oxy 

trong nước. Hình 7 cho thấy các 

nguyên tử hydro trong nước nằm gần 

nhóm đầu của phân tử SDS hơn, điều 

này được minh họa qua các peak đầu 

tiên của g (RO-WH) ở 1,7 A
0
 và g 

(RS-WH) ở 2,9 A
0
. Cả hai peak đầu 

tiên xuất hiện ở khoảng cách ngắn 

hơn so với các khoảng cách của g(rO-



distances compared to those of g(rO-

WO) at 2.7 A and g(rS-WO) at 3.8 

A, respectively. An isolated SDS 

molecule from the MD simulation is 

shown in figure 7(c) to illustrate the 

preferable orientation of the water 

molecules. Such observations are 

consistent with the work by 

Schweighofer et al [38] on SDS at 

water-vapor and water-CCl4 

interfaces. 

Another fundamental question of 

interest is the potential ordering of 

the SDS surfactants at water-TCE 

interfaces. The ordering of the 

surfactants is often characterized by 

a deuterium order parameter (SCD), 

which is „the average inclination of 

the C-D bond with respect to surface 

normal‟ [39]. The deuterium order 

parameter originates from the 

nuclear magnetic resonance (NMR) 

experiments on lipid bilayers in 

which the hydrogen atoms are 

replaced by deuterium atoms [48]. 

The deuterium order parameter can 

be calculated following [48], 

SCD = i<3cos20CD - 1) (2) 

where 0CD is the angle between the 

interface normal and the molecular 

axis of the surfactant. The two 

extremes of the deuterium order 

parameters are 1 and -1/2, 

corresponding to a perfect order 

along the interface normal and a 

perfect order along the interface. The 

value equals zero if the surfactants 

pack isotropically at the interface.  

 

 

Carbon Atom Number 

Figure 8. The deuterium order 

parameter (SCd) as a function of 

carbon atom number starting „2‟ for 

wO) 2,7 A và g (rS-wO) tại 3,8 A
0
. 

Một phân tử SDS riêng biệt trong mô 

phỏng MD được biểu diễn trong hình 

7 (c) để minh họa cho hiện tượng 

định hướng ưu tiên của các phân tử 

nước. Những hiện tượng như thế phù 

hợp với những kết quả trong công 

trình của Schweighofer và cộng sự 

[38] về SDS tại các bề mặt phân cách 

nước-hơi nước và nước- CCl4.  

 

Một vấn đề cơ bản khác là trật tự của 

các chất hoạt động bề mặt tại bề mặt 

phân cách nước-TCE. Trật tự của các 

chất hoạt động bề mặt thường được 

biểu diễn qua tham số trật tự đơteri 

(SCD), đó là "độ nghiêng trung bình 

của liên kết C-D đối với pháp tuyến 

bề mặt" [39]. Tham số trật tự đơteri 

có nguồn gốc từ các thí nghiệm cộng 

hưởng từ hạt nhân (NMR) trên các 

lớp lipid kép, trong đó các nguyên tử 

hydro được thay thế bằng các nguyên 

tử đơteri [48]. Tham số trật tự đơteri 

có dạng như sau [48],  

 
 

Trong đó  là góc giữa pháp tuyến 

bề mặt phân cách và trục phân tử của 

chất hoạt động bề mặt. Hai cực trị 

của tham số trật tự đơteri là 1 và -

1/2, tương ứng với trật tự định hướng 

hoàn toàn theo phương dọc pháp 

tuyến bề mặt phân cách và trật tự 

định hướng hoàn toàn dọc theo bề 

mặt phân cách. Tham số này bằng 

không khi các chất hoạt động bề mặt 

sắp xếp đẳng hướng tại bề mặt phân 

cách.  

Số nguyên tử carbon 

Hình 8. Tham số trật tự đơteri (SCD) 

theo số nguyên tử cacbon bắt đầu ở 

giá trị '2' đối với nguyên tử cacbon 

kề với nhóm đầu. (a) Ảnh hưởng của 



the carbon atom adjacent to the head 

group. (a) Influence of SDS 

concentration; (b) influence of 

nanoparticle concentration. 

Figure 8 plots the influence of 

surfactant and nanoparticle 

concentration on the deuterium order 

parameter of the SDS tail chain. As 

illustrated in figure 8(a), the order 

parameter decreases for the carbon 

atoms further away from the head 

group which indicates more 

flexibility toward the tail end. 

However, 5CD increases with 

increasing SDS concentration thus 

suggesting that SDS carbon chains 

become more ordered along the 

interfacial normal at higher SDS 

concentrations. In particular, we 

notice that the order parameter of 

system C1 is more disordered and 

abnormal compared to the other 

systems. This may be explained by 

the fact that the interface is nearly 

empty and the surfactants have more 

freedom to arrange themselves. 

Another possibility is due to the 

small sample size (only five SDS 

molecules presented) which leads to 

a poor statistical average. The 

increased ordering as a function of 

increasing surfactant concentration 

has been observed in other 

simulations [26, 43, 49] and 

experiments [50, 51]. Surprisingly, 

the order parameter is not influenced 

by the presence of nanoparticles 

(either at the interface or in the 

vicinity of the interface), as shown in 

figure 8(b). This may be again 

hypothesized by the fact that the 

nanoparticle clusters only have one 

or two particles in contact with the 

interface. In addition, the interface is 

nồng độ SDS; (b) ảnh hưởng của 

nồng độ hạt nano.  

 

 

Hình 8 biểu diễn ảnh hưởng của 

nồng độ chất hoạt động bề mặt và hạt 

nano đến tham số trật tự đơteri của 

chuỗi đuôi SDS. Theo hình  8 (a) ta 

thấy, tham số trật tự giảm khi các 

nguyên tử carbon nằm xa nhóm đầu 

cho thấy càng hướng về phía đuôi 

càng có sự linh hoạt hơn. Tuy nhiên, 

SCD tăng theo nồng độ SDS cho thấy 

chuỗi carbon SDS sẽ có trật tự hơn 

dọc theo phương pháp tuyến với bề 

mặt phân cách khi nồng độ SDS cao 

hơn. Đặc biệt, chúng tôi thấy tham số 

trật tự của hệ C1 không ổn định và 

bất thường so với các hệ khác. Điều 

này có thể do bề mặt phân cách gần 

như trống rỗng và các chất hoạt động 

bề mặt có thể tự sắp xếp dễ dàng 

hơn. Một khả năng khác là do kích 

thước mẫu nhỏ (chỉ có năm phân tử 

SDS) làm cho trung bình thống kê 

thấp. Các công trình mô phỏng [26, 

43, 49] và thực nghiệm khác [50, 51] 

cũng quan sát được hiện tượng trật tự 

tăng theo nồng độ chất hoạt động bề 

mặt.  

 

 

 

 

Điều đáng ngạc nhiên là tham số trật 

tự không chịu ảnh hưởng của các hạt 

nano (ngay tại bề mặt phân cách 

hoặc trong vùng lân cận bề mặt phân 

cách), như hình 8 (b). Chúng tôi cho 

rằng nguyên nhân có thể là do các 

đám hạt nano chỉ có một hoặc hai hạt 

tiếp xúc với bề mặt phân cách. Bên 

cạnh đó, bề mặt phân cách vẫn còn 

tương đối trống. Đối với các hệ  C và 



still relatively empty. For systems C 

and D containing 99 surfactants, the 

average interfacial area is 210 

A2/molecule, which is significantly 

higher than the saturation value of 59 

A /molecule for a monolayer of SDS 

at water-CCl4 interfaces [26]. The 

high surface area per molecule may 

also explain why no consistent tile 

angle of surfactants is observed in 

systems C and D other than the 

potential solvent contribution. For 

comparison, it has been reported that 

SDS molecules, at a surface 

coverage of 45 A2/molecule, have an 

average tile angle of 40° relative to 

the surface normal direction at a 

water-CCl4 interface [25].  

Figure 9. Lateral distribution of SDS 

molecules at water-TCE interfaces. 

Each point represents the center of 

mass of a SDS molecule. Parallel 

runs are represented in different 

colors. Panels from top to bottom are 

systems containing 20, 50, and 99 

surfactants, respectively. (a) Systems 

without nanoparticles, C3, C4, and 

C5. (b) Systems with nanoparticles, 

D6, D7, and D8. 

 

We have also evaluated the lateral 

distribution of SDS surfactants at 

water-TCE interfaces. As discussed 

above, the simulation has shown that 

the surfactants are always 

equilibrated at the water-TCE 

interfaces. An intriguing observation 

is the aggregation of the surfactants, 

especially when the interface has 

high surfactant concentrations. 

Figure 9(a) shows the lateral location 

(center of mass) of the SDS 

molecules at each interface, 

including parallel runs of systems C3 

D chứa 99 phân tử hoạt động bề mặt, 

diện tích bề mặt phân cách trung 

bình là 210 A2/phân tử, giá trị này 

cao hơn giá trị bão hòa 59 A / phân 

tử của một lớp SDS tại bề mặt phân 

cách nước-CCl4 [26]. Diện tích bề 

mặt trên mỗi phân tử cao cũng có thể 

lý giải cho việc tại sao chúng ta 

không phát hiện được góc nghiêng 

phù hợp của chất hoạt động bề mặt 

trong các hệ C và D ngoài đóng góp 

dung môi tiềm năng. Để so sánh, 

theo các báo cáo, các phân tử SDS, ở 

mức độ phủ bề mặt là 45 A
02

/phân 

tử, có góc nghiêng trung bình 40° so 

với hướng  pháp tuyến bề mặt tại bề 

mặt phân cách nước-CCl4 [25].  

 

Hình 9. Phân bố theo phương ngang 

của các phân tử SDS tại các bề mặt 

phân cách nước-TCE. Mỗi điểm đại 

diện cho một tâm khối của phân tử 

SDS. Các lần chạy song song được 

biểu diễn bằng những màu khác 

nhau. Các panel từ trên xuống lần 

lượt là các hệ chứa 20, 50, và 99 

phân tử chất hoạt động bề mặt. (a) 

Hệ không có hạt nano, C3, C4, và 

C5. (b) Hệ có các hạt nano, D6, D7, 

và D8.  

Chúng tôi cũng ước tính phân bố 

theo phương ngang của các chất hoạt 

động bề mặt SDS tại các bề mặt phân 

cách nước-TCE. Như đã trình bày ở 

trên, mô phỏng cho thấy các chất 

hoạt động bề mặt luôn luôn cân bằng 

ở các bề mặt phân cách nước-TCE. 

Một phát hiện thú vị là có hiện tượng 

kết tụ các chất hoạt động bề mặt, đặc 

biệt khi bề mặt phân cách có nồng độ 

chất hoạt động bề mặt cao. Hình 9 

(a) biểu diễn vị trí theo phương 

ngang (tâm khối) của các phân tử 

SDS tại mỗi bề mặt phân cách, kể cả 



(top panels), C4 (middle panels), and 

C5 (bottom panels). Different colors 

here represent the parallel runs for 

each system. The size of the circles 

shows the cross area of the SDS 

molecules. It is obvious that the 

degree of aggregation increases with 

the surfactant concentration. For 

system C5, a majority of SDS 

surfactants aggregate into different 

size of clusters, some of which 

overlap each other and form closely 

packed clusters. Although 

aggregation of surfactants sometimes 

initiates in the water phase, it mostly 

occurs after the surfactant‟s 

migration to the interface. The MD 

simulation work by Nicolas [52] and 

van Buuren et al [53] has shown 

significant motion of surfactin 

molecules at a water-hexane 

interface and surfactant mixtures at a 

diglyceride-water interface, 

respectively. Here the SDS 

molecules also diffuse along the 

interface (data not shown) which 

probably leads to cluster formation 

due to „attractive van der Waals 

interactions between the tails‟ [54]. It 

is also worthwhile to note that 

interfacial aggregation of surfactants 

contradicts the statement by Li et al 

[43] that surfactant molecules do not 

have lateral interactions at low 

concentrations. Finally, we discuss 

the influence of nanoparticles on the 

aggregation of surfactants. 

Surprisingly, the presence of 

nanoparticles, either at or in the 

vicinity of the interface, does not 

significantly alter the aggregation of 

surfactants, as qualitatively shown in 

figure 9(b).  

 

những lần chạy song song của hệ C3 

(panel trên cùng), C4 (panel giữa), và 

C5 (panel dưới cùng). Ở đây, các 

màu khác nhau biểu diễn những lần 

chạy song song của mỗi hệ. Kích 

thước vòng tròn biểu diễn tiết diện 

của các phân tử SDS. Rõ ràng, mức 

độ kết tụ tăng theo nồng độ chất hoạt 

động bề mặt. Đối với hệ C5, đa số 

các chất hoạt động bề mặt SDS kết tụ 

thành những đám có kích thước khác 

nhau, một số xen phủ nhau và hình 

thành nên các đám xếp chặt. Mặc dù 

cũng có lúc hiện tượng kết tụ chất 

hoạt động bề mặt diễn ra trong pha 

nước, nhưng nó thường xuất hiện khi 

chất hoạt động bề mặt di chuyển đến 

bề mặt phân cách. Công trình mô 

phỏng MD của  Nicolas [52] và Van 

Buuren và các cộng sự [53] đã ghi 

nhận sự chuyển động đáng kể của 

các phân tử surfactin tại bề mặt phân 

cách nước-hexane và hỗn hợp chất 

hoạt động bề mặt tại bề mặt phân 

cách diglyceride-nước. Ở đây các 

phân tử SDS cũng khuếch tán dọc 

theo bề mặt phân cách (không đưa ra 

dữ liệu), một hiện tượng có thể dẫn 

đến sự hình thành đám do “các tương 

tác van der Waals giữa các đuôi 

"[54]. Chúng ta cũng cần chú ý rằng 

sự kết tụ tại bề mặt phân cách của 

các chất hoạt động bề mặt mâu thuẫn 

với phát biểu của Li và cộng sự [43], 

họ cho rằng các phân tử hoạt động bề 

mặt không có tương tác theo phương 

ngang ở nồng độ thấp. Cuối cùng, 

chúng ta sẽ thảo luận ảnh hưởng của 

các hạt nano đến sự kết tụ các chất 

hoạt động bề mặt. Thật đáng ngạc 

nhiên, sự hiện diện của các hạt nano 

ngay tại hoặc lân cận bề mặt phân 

cách không ảnh hưởng đáng kể đến 

sự kết tụ các chất hoạt động bề mặt, 



 

 

3. Conclusion 

Molecular dynamics simulations 

have been performed to investigate 

the self-assembly at water- TCE 

interfaces with the focus on systems 

containing modified hydrocarbon 

nanoparticles and SDS surfactant 

molecules. To the best of our 

knowledge, this work provides the 

first molecular dynamics simulation 

of the in situ interfacial self-

assembly when a system contains 

both nanoparticles and surfactants. 

The simulation has clearly shown the 

progress of migration and final 

equilibrium of SDS molecules at the 

liquid-liquid interfaces with the 

nanoparticles either at or in the 

vicinity of the interface. One unique 

feature is the „attachment‟ of 

surfactant molecules to the 

nanoparticles clusters in the water 

phase followed by the „detachment‟ 

at the water-TCE interface. At low 

concentrations of surfactants, the 

surfactants and nanoparticles co-

equilibrate at the interfaces. 

However, the surfactants, at high 

concentrations, competitively 

dominate the interface and deplete 

nanoparticles away from the 

interfaces. The interfacial properties, 

such as interfacial thickness and 

interfacial tension, are significantly 

influenced by the presence of the 

surfactants, but not the nanoparticles. 

The order of the surfactants at the 

interface increases with increasing 

surfactant concentration, but is 

independent of nanoparticle 

concentration. Finally, the simulation 

has shown that surfactants can 

hình 9 (b) biểu diễn hiện tượng này 

một cách định tính.  

3. Kết luận  

Chúng tôi thực hiện các mô phỏng 

động học phân tử để nghiên cứu hiện 

tượng tự sắp xếp tại các bề mặt phân 

cách nước-TCE, tập trung vào các hệ 

chứa các hạt nano hydrocarbon cải 

tiến và các phân tử hoạt động bề mặt 

SDS. Theo chúng tôi được biết, đây 

là công trình đầu tiên đề cập đến vấn 

đề mô phỏng động học phân tử hiện 

tượng tự sắp xếp tại chổ ở bề mặt 

phân cách khi hệ chứa cả các hạt 

nano và chất hoạt động bề mặt. Mô 

phỏng giúp chúng ta hiểu rõ quá 

trình di chuyển và cân bằng cuối 

cùng của các phân tử SDS tại các bề 

mặt phân cách giữa hai lớp chất lỏng 

với các hạt nano nằm trong hoặc lân 

cận bề mặt phân cách. Một đặc tính 

độc đáo là sự “gắn kết” các phân tử 

hoạt động bề mặt vào các đám hạt 

nano ở pha nước, theo sau đó là  

“hiện tượng tách” ở bề mặt phân 

cách nước-TCE. Khi nồng độ chất 

hoạt động bề mặt thấp, các chất hoạt 

động bề mặt và các hạt nano cùng 

cân bằng ở các bề mặt phân cách. 

Tuy nhiên, ở nồng độ cao, các chất 

hoạt động bề mặt chiếm ưu thế ở bề 

mặt phân cách và quét các hạt nano 

ra khỏi bề mặt phân cách. Các đặc 

điểm của bề mặt phân cách, chẳng 

hạn như độ dày bề mặt phân cách và 

sức căng bề mặt phân cách bị ảnh 

hưởng nhiều khi có sự hiện diện của 

các chất hoạt động bề mặt, nhưng 

không chịu tác động của các hạt nao. 

Trật tự của các chất hoạt động bề mặt 

ở bề mặt phân cách tăng theo nồng 

độ chất hoạt động bề mặt, nhưng 

không phụ thuộc nồng độ hạt nano. 

Cuối cùng, mô phỏng cho thấy các 



aggregate along the water- TCE 

interfaces, with and without the 

presence of nanoparticles. 

 

chất hoạt động bề mặt có thể kết tụ 

dọc theo bề mặt phân cách nước-

TCE, khi có và không có các hạt 

nano. 

 




